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こ の報告書は､ 平成 11年度から平成12年度まで の 2年間に渡り ､ 文部省科
学研究費補助金 (基盤研究
-
c) の 交付を受けて行われた ｢ト レリ ス格子混合原子
価バ ナジウム酸化物の特異な電子状態に関する 理論的研究+ の研究成果を収録
したもの で ある o
強相関電子系の典型物質で ある遷移金属酸化物の 一 角 に ､ 混合原子価 (固体
中に 同種イオ ンが異な っ た価数を持 っ て存在する状態) と呼ばれ る状態を持つ
一 群の 物質がある o こ れ は特にバ ナジウム酸化物で頻繁に見られ ､ そ の 電荷の
自由度 に関する振 る舞いが極めて特異的で ある ため､ 実験的 に も理論的にも非
常に大きな関心を集めて きた｡
そ の 最初に関心を集めたの が ､ ト レリス格子構造を持つ α'相バ ナ ジウム ブ ロ
ンズ α' - NaV205の 電荷秩序相転移で あり ､ 最近 で は､ β(およびβ
') 相バ ナジウ
ム ブ ロ ン ズβ-Ao.33V205(A =Li, Na, Ag, Ca, Sr) の 電荷秩序化を伴 っ た金属絶縁体
転移や､ β
'
- cuxv205(Ⅹ= 0･65) における圧 力誘起超伝導 の発見なギ､ 急速な展開を
見せて い る ｡ また ､ 金属絶縁体転移が電荷と軌道の秩序化と同時 に起 こ るとさ
れ る新型物質 BixV8016 も注 目を集めて い る ｡ 本研究で は･､ こう い っ た物質およ
びそ の 関連物質の特異的な電子状態を ､ 特 に次の 6 つ の 課題 に関 して 研究して
きた｡ す なわち ､ 特異な電荷ゆらぎの 発現機構 ､ 電荷秩序化 の機構､ セル フ ド
ー ピ ング機構に よ る金属絶縁体転移､ ス ピン ･ ギャ ッ プの 発現機構､ 欠損系の
伝導機構､ 関連物質 へ の 理 論の 展開 ､ で あ る ｡ 以下に ､ そ の 具体的研究成果を
報告する ｡
なお ､ こ の 研究には､ 博士課程在学中から関連する研究活動 に積極的に取り
組 んで くれ た 西本理 氏 (覗: ドイ ツ ･ マ ー ブルグ大学物理学科多体理論グル
ー プp D) の 大きな貢献があっ たo こ こ に感謝の意を表するo 本研究の数値計質
の 多く の 部分は､ 分子科学研究所計算機セ ンタ ー (現 計算科学研究セ ンタ - )
お よび物性研究所計算機セ ンタ ー にお い て 行われた｡
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9･ D MR Gによるダイ マ - 化したハ バ - ド及 び tJ 模型 の ス ピンお よび電荷
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研究成果
本研究で得られた代表的な研究成果を , 以下 に列挙する ｡ ま た ､ これ に関連す
る論文の リプリ ン ト及びプレプリ ン トを ､ 以下に添付する ｡ 便宜 の ため ､ 捧付
論文には ､ 本研究の研究期間直前に発表した若干の関連論文を含め る｡
1 . クオ ー タ ･ フ ィ リ ングの 結合した異方的 tJ 梯子模型が示す電子状態を､ 理
論的および計算物理学的手法を用い て研究した ｡ 特 に､ α' -NaV205､の光学伝導度
ス ペ ク トル の 計算を詳細に行 い ､ 実験事実と比較した結果､ こ の 系で は電荷秩
序化の相転移温度以上で も大きな電荷の ゆ らぎが ある こ とを明らか にした ｡ ま
た､ こ の ス ペ ク トル へ の Na の 欠損に対す る効果を明らかにし ､ こ の 系が極めて
大きな量子ゆらぎを持つ系で ある こ とを示 した｡ さ らに ､ こ の 系 の 電子状態 を
低次元有機導体の 電荷秩序を含む特異な電子系と比較する こ とで ､ クオ - タ フ
ィ リ ングの 低次元強相関電子系 に対す るより深 い 考察を行 っ た ｡
2 . α
-
-NaV205に関 して ､ 転移温度以上 で の 一 様ス ピン帯磁率やN M R緩和率 1/rl
の 特異な温度依存性､ ハ イ トラ 一 口 ン ドン絶縁体領域で の 電荷ゆらぎと電荷秩
序領域で の 電荷ゆらぎの基本的な差異､ さ らに電荷ゆらぎに乗っ たス ピ ン系の
磁気応答の特異性を解明する ため ､. 1次元 ハ イゼ ン ベ ル グ模型 に こ の 系特有の
電荷の ゆらぎを取り入れた新しい模型の構築を行 っ た ｡ また ､ そ の模型 の磁場
に対す る応答を明らかにす るため ､ 新しい 量子 モ ンテ カル ロ 法の プロ グラ ム 開
発を行 っ た｡
3 ･ ト レリス格子 ハ バ ー ド模型 の 光学伝導度ス ペク トル を平均場近似に基づ い
て計算し､ 実験で観測され る高温相の特異な振 る舞 い の 起源を考察した ｡ また ､
関連す る prBa2Cu408における CuO 2重鎖の光学伝導度ス ペ ク トル の 平均場計算
を行い ､ その 特異性に つ い て 考察を深めた ｡
4 ･ 最近新物質として注目され ､ そ の 特異な物性が実験的に明らか にされ つ つ
あるβおよびβ禰 バ ナジウム ･ ブ ロ ンズβ-Ao.33V205(A - Li, Na, Ag, Ca, Sr)､ β
-
-
Cuo.66V205に 関する研究を進めた ｡ こ の 物質につ い て は ､ 今の と こ ろ結晶中の ど
の サイ トが本質的役割を果た
.
して い るかさ え明らか にな っ て い な い ｡ 本研究で
は ､ イオ ン結晶模型 の 立場 に立ち ､ 電荷分布の マ - デル ン グエ ネル ギ ー を計算
する こ とに より ､ 可能な電荷分布の 可能性を提案した ｡
5 I β相 バ ナ ジウム ブ ロ ンズ の 電荷秩序化を伴 っ た金属絶縁体転移 とそれ に起因
する異常物性の解明を進めた ｡ こ の 系の 相転移 に対す る核磁気共鳴実験などを
含む様々 な実験結果を参照する こ とにより ､ こ の 系の 相転移がセ ル フ ド ー ピ ン
グ機構 に よ る金属絶縁体転移で あ る とい う提案を行 っ た｡ そ して ､ こ れ を最も
簡単 に実現す る模型として ､ クオ ー タフ ィ リ ン グの 非対称梯子型 ハ バ - ド模塾
を提案し､ そ の 電子状態を平均場近似や密度行列繰り込み群 の 手法な どを用 い
て詳 しく研究した ｡ すなわち ハ ー ト レ - フ ォ ツ ク近似 によ っ て パ ラ メ ー タ空間
で相図を描き ､ さ らに D M R G法 による精密な金属絶縁体転移点の決定を行 っ た ｡
そ の 結果 ､ こ の 模型 が ､ 相 互作用 の 強度に関 して ある種の リ エ ン トラ ン ト型金
属絶縁体転移を示す こ とを明らか に した｡
6 ･ 金属絶縁体転移が電荷と軌道の秩序化と同時に起 こ る新型物質として最近
発見された BixV8016 に閲し , 基本模型 の提案を行 い ､ 電荷お よび軌道 の秩序化
パ タ ー ンの 可能性を提案した ｡
7 ･ 新型数値計算手法で ある密度行列繰り込み群 (DM R G) の 手法 の計算機プ
ログラム開発を進めた｡ これ は ､ 1次元強相関電子系ある い はス ピン系 の 理論
的研究を進める上 で ､ そ の 有用性がとみに指摘され る極めて有望な計算手法で
ある . 本研究で は､ ハイ ゼ ン ベ ル グ模型 ､ ハ バ ー ド模型 ､ tJ 模型 の 1次元お よ
び準 1次元系 に関して ､ 基底状態を求めるプログラム および有限温度で熱力学
量を計算す るプロ グラム 開発を行 っ た ｡
8 ･ S S E(Sto cbasticSerie sExpa n sio n) 法を用 い た量子 モ ンテカル ロ 法の プロ グラ
ム開発を行 っ た ｡ 現在 の と こ ろ ハ イゼ ン ベ ル グス ピ ン系を対象として い る ｡ ま
た ､ こ れと最大エ ントロ ピ - 法を組み合わせ て ､ 有限振動数に対する応答関数
の 計算手法を開発した ｡
